O (1) 5801 (3) 7526 (4) 8618 (2) 22 (1) O (2) 3918 (3) 7975 (4) 8006 (2) 21 (1) O (3) 4816 (10) 9525 (9) 8902 (6) 24 (1) O(3') 4656 (7) 9091 (8) 9128 (4) 24 (1) O (4) 4126 (3) 4155 (4) 6180 (2) 20 (1) O (5) 5963 (3) 5082 (4) 6291 (2) 23 (1) O (6) 5131 (10) 3871 (10) 5249 (4) 19 (2) O(6') 5288 (7) 3272 (10) 5427 (4) 32 (2) O (9) 7357 (2) 5588 (3) 7924 (2) 14 (1) N (1) 4819 (3) 8273 (5) 8573 (2) 29 (1) N (2) 5108 (4) 4242 (6) 5921 (2) 28 (1) N ( N(4) 2620 (7) 1748 (9) 5552 (4) 21 (2) O(1S') 7091 (8) 1005 (11) 5188 (6) 18 (2) N(4') 2922 (8) 967 (12) 5610 (5) 17 (2) O ( O(1)#1-Ce(1)-O(7') 127.7(7) Theta range for data collection 1.709 to 27.567°. (1) 4269 (1) 17 (1) O (2) 7638 (3) 6280 (1) 4363 (1) 20 (1) O (3) 6410 (5) 5992 (2) 5281 (1) 29 (1) O (4) 9349 (4) 6989 (2) 5098 (1) 37 (1) O (5) 3772 (3) 6421 (1) 3540 (1) 16 (1) O (6) 6617 (4) 7394 (1) 3157 (1) 22 (1) O (7) 3930 (3) 4808 (1) 2752 (1) 14 (1) O(8) -147 (3) 4733 (2) 2788 (1) 23 (1) O (9) 3729 (3) 3068 (1) 3407 (1) 14 (1) O (10) 6630 (3) 2142 (1) 3008 (1) 19 (1) O (11) 6460 (3) 2123 (1) 4344 (1) 18 (1) O (12) 9908 (4) 1299 (2) 4469 (1) 24 (1) N (1) 7789 (5) 6423 (2) 4977 (1) 25 (1) C (1) 6144 (5) 5492 (2) 4207 (1) 17 (1) C (2) 5459 (5) 5640 (2) 3578 (1) 13 (1) C (3) 4123 (5) 4749 (2) 3371 (1) 13 (1) C (4) 5454 (5) 3824 (2) 3514 (1) 14 (1) C (5) 6196 (5) 3803 (2) 4149 (1) 15 (1) C (6) 7895 (5) 2993 (2) 4311 (1) 20 (1) C (7) 7733 (5) 1306 (2) 4435 (1) 16 (1) C (8) 6105 (5) 463 (2) 4506 (1) 21 (1) C (9) 4566 (5) 7268 (2) 3315 (1) 16 (1) C (10) 2573 (5) 7982 (2) 3301 (1) 21 (1) C (11) 1682 (5) 4771 (2) 2512 (1) 15 (1) C (12) 1884 (5) 4777 (2) 1872 (1) 17 (1) C (13) 4556 (5) 2253 (2) 3148 (1) 15 (1) C (14) 2550 (5) 1545 (2) 3095 (1) 18 (1) ________________________________________________________________________________ S27 (1) 11 (1) 20 (1) 0(1) -6(1) -1 (1) O (2) 26 (1) 15 (1) 20 (1
S26
O (4) 42 (1) 30 (1) 40 (2) -10(1) -16(1) -13 (1) O (5) 16 (1) 10 (1) 24 (1) 2 (1) 2 (1) 1 (1) O (6) 18 (1) 15 (1) 33 (1) 4 (1) 0(1) -1 (1) O (7) 13 (1) 16 (1) 14 (1) 2(1) -1(1) 0 (1) O (8) 13 (1) 29 (1) 27 (1) 2 (1) 1(1) -1 (1) O (9) 12 (1) 11 (1) 18 (1) -2(1) 0(1) -1 (1) O (10) 14 (1) 17 (1) 27(1) -4(1) 1 (1) 2 (1) O (11) 20 (1) 12 (1) 22 (1) 2(1) -2(1) 0 (1) O (12) 22 (1) 21 (1) 28 (1) 5(1) -3(1) 2(1)
C (14) 15 (1) 16 (2) 24 ( #1 x+1,y,z #2 x-1/2,-y+1/2,-z+1 #3 x-1,y,z Theta range for data collection 1.596 to 25.502°.
Index ranges -18≤h≤17, -6≤k≤6, -25≤l≤25
Reflections collected (3) 3962 (10) 2193 (3) 47 (1) O (2) 2177 (4) 3326 (12) 1322 (3) 61 (2) O (3) 3341 (5) 4394 (16) 775 (3) 89 (2) O (4) 2610 (5) 1009 (17) 567 (4) 101 (3) O (5) 1097 (3) 7264 (11) 1669 (2) 46 (1) O (6) -133 (4) 5212 (12) 1926 (3) 59 (2) O (7) 1165 (3) 7500 (9) 3031 (2) 33 (1) O (8) 1400 (4) 11503 (10) 3229 (3) 53 (2) O (9) 3047 (3) 7720 (10) 3604 (2) 38 (1) O (10) 2264 (5) 5816 (16) 4297 (3) 93 (3) O (11) 4988 (3) 3920 (11) 2772 (3) 59 (2) O (12) 5196 (7) 61 (17) 3105 (5) 79 (3) O(12') 5575 (18) 1610 (60) 3493 (9) 79 (3) N (1) 2774 (6) 2890 (20) 846 (4) 81 (3) C (1) 2486 (5) 5113 (17) 1774 (4) 48 (2) C (2) 1666 (5) 5784 (15) 2109 (3) 37 (2) C (3) 1946 (4) 7288 (16) 2691 (3) 34 (2) C (4) 2705 (5) 6062 (15) 3110 (3) 35 (2) C (5) 3480 (5) 5482 (15) 2717 (4) 41 (2) C (6) 4179 (5) 4017 (17) 3110 (4) 51 (2) C (7) 5510 (6) 2020 (20) 2892 (5) 67 (3) C (8) 6370 (20) 2400 (80) 2610 (30) 54 (4) C (9) 6387 (12) 3430 (40) 2022 (10) 62 (6) C (10) 7211 (12) 3550 (40) 1709 (10) 88 (8) C (11) 7982 (14) 2560 (50) 2042 (12) 56 (5) C (12) 7970 (20) 1320 (70) 2595 (17) 89 (11) C (13) 7185 (14) 1260 (50) 2883 (13) 84 (8) C(8') 6410 (20) 1850 (90) 2660 (30) 54 (4) C(9') 6746 (12) 4150 (40) 2575 (11) 56 (6) C(10') 7679 (12) 4350 (40) 2424 (10) 62 (6) C(11') 8122 (18) 2130 (60) 2392 (17) (11) 56 (6) C (14) 184 (5) 6803 (17) 1627 (4) 44 (2) C (15) -308 (6) 8512 (17) 1176 (4) 50 (2) C (16) -1236(6) 8080 (20) 1026 (4) 76 (3) C (17) -1730 (8) 9680 (30) 607 (5) 88 (4) C (18) -1320 (9) 11650 (30) 353 (5) 89 (3) C (19) -400 (8) 12010 (20) 502 (5) 81 (3) C (20) 100 (7) 10505 (19) 919 (4) 64 (3) C (21) 977 (5) 9678 (14) 3300 (4) 32 (2) C (22) 214 (5) 9460 (14) 3673 (3) 34 (2) C (23) -373 (4) 7433 (15) 3607 (3) 34 (2) C (24) -1072 (5) 7241 (16) 3983 (4) 40 (2) C (25) -1198 (5) 9010 (15) 4429 (4) 39 (2) C (26) -618 (5) 11024 (15) 4498 (4) 42 (2) C (27) 90 (5) 11253 (14) 4124 (4) 39 (2) C (28) 2789 (5) 7350 (20) 4197 (4) 53 (2) C (29) 3080 (17) 8750 (50) 4745 (12) 46 (3) C ( (14) 94 (15) C (34) 3420 (20) 11010 (50) 4586 (11) 63 (9) C(29') 3278(8) 9200 (20) 4635 (5) 46 (3) C(30') 3015 (8) 9380 (30) 5246 (6) 68 (5) C(31') 3451 (8) 11010 (40) 5681 (5) 74 (6) C(32') 4150 (8) 12460 (30) 5505 (5) 90 (6) C(33') 4413 (10) 12280 (20) 4894 (5) 84 (6) C(34') 3977 (10) 10640 (20) 4459 (4) 63 (5) ________________________________________________________________________________ S37 (10) O(1)-C(5) 1.433 (9) O(2)-C(1) 1.407 (9) O(2)-N(1) 1.430 (9) O(3)-N(1) 1.197 (11) O(4)-N(1) 1.197 (11) O(5)-C (14) 1.380 (9) O(5)-C(2) 1.438 (9) O(6)-C (14) 1.200 (9) O(7)-C(21) 1.359 (8) O(7)-C(3) 1.435 (7) O (8) (4) C(8')-C(9') 1.37 (5) C(9')-C(10') 1.47 (2) C(9')-H(9') 0.9500 C(10')-C(11') 1.38 (4) C ( C(13')-C(8')-C (7) 126 (3) C(9')-C(8')-C (7) 110 ( O (12) 86 (7) 64 (7) 96 (7) 23 (5) 58 (6) 33 (5) O(12') 86 (7) 64 (7) 96 (7) 23 (5) 58 ( C (7) 49 (5) 79 (7) 79 (6) 17 (6) 32 (5) 24 (5) C (8) 34 (5) 48 (13) 82 (8) 1 (9) 18 (6) 11 (5) C (9) 37 (9) 73 (14) 79 (12) 4 (10) 25 (9) 15 (9) C (10) 43 (9) 130 (20) 92 (15) 50 (14) 24 (9) 23 (11) C ( (4) C (16) 47 (5) 116 (10) 66 (6) 19 (6) 6 (5) 15 (5) C (17) 66 (7) 127 (10) 69 (7) 12 (7) -4(6) 40 (6) C (18) 101 (8) 94 (9) 69 (7) 8(6) -3(6) 47 (7) C (19) 114 (8) 70 (8) 56 (6) 1 (5) 0 (6) 27 (6) C (20) 79 (7) 65 (7) 47 (5) 4(4) -1(5) -11 (5) C (21) 25 (4) 21 (4) 50 (5) 0(3) 7(3) 1(3)
S35
C (22) 29 (4) 27 (4) 46 (5) 3 (3) 5 (3) 3 (3) C (23) 28 (4) 33 (4) 43(4) -4(4) 8(3) -2(3)
C (24) 22 (4) 43 (5) 56 (5) 1 (4) 10 (3) 4 (4) C (25) 29 (4) 40 (5) 51 (5) 2 (4) 16 (4) 9 (3) C (26) 35 (5) 40 (5) 50 (5) 0(4) 6(4) 13 (4) C (27) 37 (4) 32 (5) 49 (5) -4(4) 5(4) 1 (4) C (28) 36 (5) 72 (6) 
